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велике значення мають водневі зв’язки, що може утворювати хітозан. Розрахункові частоти 
та інтенсивності добре узгоджуються з експериментальними даними. Це свідчить про те, що 
методи РМ3 та В3LYP 6-31 G** можна використовувати для прогнозування частот, форм 
нормальних коливань та інтенсивності смуг поглинань в коливальних спектрах хітозану.  
У майбутніх роботах є доцільним вести дослідження ІЧ-спектрів похідних хітозану. 
1. Saraswathy G., Pal S., Rose. C and Sastry. A novel bio – inorganic bone implant containing 
deglued bone, chitosan and gelatin // Bull. Mater. Sci. – 2001. – № 4. – Р. 415 – 420. 
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З використанням математичного та комп’ютерного моделювання вивчено вплив 
добавок індиферентних електролітів, при електрохімічному розкладанні яких виділяються 
декілька ОН- іонів, на вихід суми основ алкалоїдів чистотілу. Для побудови базової 
математичної моделі була розглянута наступна кінетична схема основних 
елеактроаналітичних реакції: 
 ,−→ + OHV β  ,βη++ = kV  1>β  (1) 
 ,↓→+
−−+ AlkOHOHAlk V  )1( Θ−= +−− AlkCkV  (2) 
На цій схемі +V  та −V  позначають, відповідно, швидкість притоку ОН
-, які 
утворюються при електрохімічному розкладанні добавок індиферентних електролітів (див. 
табл. 1) та швидкість зменшення ОН- при виділенні основ алкалоїдів на катоді; −β  кількість 
ОН-, які утворюються в електрохімічній стадії (1) (табл. 1); −η  поверхнева концентрація ОН-
; +AlkC  - вихідна об’ємна концентрація алкалоїду у розчині; −Θ  ступень заповнення поверхні 
катода АlkOH; +k - константа швидкості електрохімічної стадії (1); −k  - константа швидкості 
хімічної стадії (2).  
Таблиця 1 
№ 
з/п Електрохімічна стадія Е0, В 
1. SbO2- + 2H2O + 3e → Sb + 4OH- - 0,66 
2. SO32- + 3H2O +6e → S2- + 6OH- - 0,61 
3. 2SO32- + 3H2O +4e → S2O32- + 6OH- - 0,58 
4. N2O32- + 6H2O + 4e → 2NH2OH + 6OH- - 0,73 
5. MoO42- + 4H2O + 6e → Mo + 8OH- - 1,05 
6. WO42- + 4H2O + 6e → W + 8OH- - 1,05 
7. SO42- + H2O + 2e → SO32- + 2OH- - 0,9 
8. ClO3- + H2O + e → ClO2↑ + 2OH- - 0,45 
9. SeO32- + 3H2O + 4e → Se + 6OH- - 0,366 
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Кінетичної схемі (1),(2) відповідає рівняння у часткових похідних, в якому „джерело” 
ОН- описано за допомогою функції βη+k , а дисипативний член у формі (вигляді) 
дифузійного члену з коефіцієнтом поверхневої дифузії ОН- ( ) :0 σηη DD =  
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Оскільки рівняння (3) одномірне, змінна х описує характерні розміри в 
електрохімічній системі, що розглядається, які визначаються лінійними розмірами катода. 
Для дослідження рівняння (5) було проведена заміна змінних, які перетворюють його до 
безрозмірного вигляду (в першому наближенні розходом ОН- нехтуємо). 
Для якісного опису поведінки рішень рівняння (3) ми використовували метод 
осереднення [1-4], який дозволів дослідити просторово-часову поведінку поверхневої 
концентрації ОН- в залежності від співвідношень β та σ. Важливим приватним випадком є 
співвідношення σ =1, β = 2 = σ + 1 (табл. 1, стадія 8). В цьому випадку можна розділити 
змінні х і t та побудувати автомодельне рішення рівняння (3): 
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Важлива особливість цього рішення полягає в тому, що воно неграничне зростає за 
кінцевий час, залишаючись локалізованим на «фундаментальній довжині». По за мажами 
цього відрізка рішення тотожно дорівнює нулю, тоді як в ньому прямує до нескінченності у 
кожній точці. Це ствердження підтверджує також результати розрахункового експерименту, 
проведеного за допомогою ЕОМ. 
Оскільки V- ~ CAlk+ ή(x,t), то в цьому інтервалі також повинні необмежено зростати 
швидкість осадження АlkOH, рівно як і вихід продукту.  
Реально обмеження росту змінних відбудеться із-за витрати запасу начальної 
концентрації добавок в електрохімічних стадіях 1 – 8 (табл. 1). Тому, завдяки вказаному 
обмеженню, замість необмеженого росту характерні величини процесу, що розглядається 
(концентрація ОН- на поверхні катода, швидкість осадження АlkOH на поверхні катода, рівно 
як і вихід корисного продукту АlkOH, зросте за кінцевий час в декілька разів, що 
підтверджується відповідними експериментальними даними (табл. 2). 
Таблиця 2 
С, М KClO3 PbSeO3 Na2SO3 Na2WO4 Na2MoO4 
0,1 М 
Вихід 
збільшився у 
1,3 раз 
___ 
Вихід 
збільшився у 
3,36 раз 
___ ___ 
0,01 М 
Вихід 
збільшився у 
1,24 раз 
Вихід 
збільшився у 
1,5 раз 
Вихід 
збільшився у 3 
рази 
Вихід 
збільшився у 
1,88 раз 
Вихід 
збільшився у 
1,8 раз 
0,001 
М 
Вихід 
збільшився у 
1,18 раз 
Вихід 
збільшився у 
1,55 раз 
Вихід 
збільшився у 
2,08 раз 
Вихід 
збільшився у 
2,22 раз 
Вихід 
збільшився у 
2,39 раз 
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Вивчена взаємодія органічних катіонів антибіотиків тетрациклінового ряду з 
гетерополіаніонами структури Кеггіна. Для дослідження складу асоціатів, які утворюються, 
співвідношення реагуючих компонентів, а також для встановлення значень іонних добутків 
асоціатів був використаний метод амперометричного титрування з індикацією точки 
еквівалентності за силою дифузійного струму електровідновлення гетерополіаніона 
структури Кеггіна [1]. За допомогою методів математичного та комп’ютерного моделювання 
[2,3] проведено дослідження кінетики та механізму основних електроаналітичних реакцій. 
Для математичного аналізу процесів у даній системі була побудована проста модель 
хімічних та електрохімічних реакцій, що протікають при кількісному визначенні 
антибіотиків тетрациклінового ряду амперометричним методом. Така модель може бути 
представлена наступною кінетичною схемою: 
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де "Хпов." частинки малорозчинної речовини (Kat)3PMo12O40, яка надходить до поверхні 
мікроелектроду за рахунок процесу дифузії (Vдиф.), та зворотньо адсорбується на поверхні 
електроду, утворюючи Хадс. Зменшення Хпов компенсується джерелом зі швидкістю V0 при 
додаванні до досліджуваного розчину наступної порції титранта. Речовина Хадс  зі швидкістю 
ρV  внаслідок поверхневих електрохімічних перетворень утворює кінцевий продукт Р – 
щільний дрібнокристалічний адсорбований шар малорозчинної речовини (Kat)3PMo12O40. 
Часова еволюція такої системи була описана за допомогою двох змінних – 
поверхневої концентрації ГХ адсорбованої речовини Х та об’ємної концентрації С0 даної 
речовини біля поверхні мікроелектроду. 
Вважаючи, що адсорбція на мікроелектроді здійснюється згідно механізму кінетики 
Ленгмюра, приймаючи до уваги основний постулат кінетики гетерогенних хімічних реакцій, 
кінетичне рівняння зміни в часі поверхневої концентрації речовини Х запишеться у вигляді: 
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де Гмакс. – максимальна поверхнева концентрація адсорбованої речовини; (1 – Гх/Гмакс.) 
ступінь вільної поверхні мікроелектроду; t – час. 
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